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１　はじめに






来るのだが，それにも拘わらず現在ポスト “ 京 ” プロジェク
トというものが立ち上がっていて， “ 京 ” を遥かに凌ぐスー




















うに 5 つの対象は全部で 10 個の影響を与える．この数は対
象が増えると急激に大きくなる．







は約 10 京個の Fe 原子が含まれている．先ほどの式からこ





















の Legendre の陪多項式  は
で定義されるものである．ただしここに現れる， 
は
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ということをします．この “ まとめ ” と後に記す “ まとめを
さらにまとめる ” という処理により計算負荷を  に落と
すことができるのです．
図2


















は  を  の４つで計算すれば良いので４回の
計算になります．つまり 16 回の計算量が 4 回になったので
19
す．なんだ，4 分の 1 か？大したことないと思われるかもし
れませんが，そうではありません．16 回の方は  であっ



















































　この DOWNWARD PASS と呼ばれるプロセスでは，ある
一つの電荷（対象）に対する外部の電荷の影響を計算するた








れ，それは local expansion と呼ばれます．なお，非常に近
い粒子の場合には次に説明するように直接計算することにな
ります．














































　今まで “ 影響 ” と言ったり電荷と言ったりしてきました
が，ここでは説明の都合上（抽象的に書くより解りやすいと
思うので），２つの物体間にその距離に反比例する量が，そ
の “ 影響量 ” であるとします．なんのことやら？と思われる
と思いますが，例えば二つの間の距離が 10 であれば，働く
影響量は ，すなわち 0.1 となり，もし距離が 100 なら影










は下の方にあります．この点 P と A を結んだ線分の長さの
逆数という意味です．）距離に反比例ということなので距離
の逆数です．この  を 4 つの距離の逆数  
で表すことを考えます．なんじゃ？？？物事を複雑にしてい










　まず  の展開を用います．以下の最初の横の行が  
の展開です．ここで  というのは  の多項式であり， 






　最初の式が  の展開で，他は  等の同様の展開です．
見てわかるように点線部分の後ろの式は同じ式が出てきてい


















































対して（式２）における  を計算します．ここで 
 は  の座標であり，  個あることになり
ます．それらを全部加え合わせると（電荷をかける必要があ
りますが省略しました），この図７の四角中の全電荷が点 Q






















































ま た， こ こ で も shift の 作 業 が 必 要 に な り ま す が，





　図９および図１０はそれぞれ UPWARD PASS および
UPWARD PASS と DOWNWARD PASS をまとめた図で
す．ここで





















計算は全て MPI を用いて並列計算した．例えば 2*2*2 と書
いてあるのは x, y, z の方向で２分割したという意味であり，
2500*8 は 2500*8=20000 個の電荷を計算したという意味であ
る．
comm up downoriginal 4.2×10–2 4.3×10–3 4.1×10–2NEW 5.2×10–3 4.8×10–3 2.8×10–2
2*2*2, 2500*8
comm up downoriginal 4.8×10–1 5.1×10–1 8.2×10–1NEW 3.6×10–1 4.6×10–1 6.2×10–1
4*4*4, 12500*8
comm up downoriginal 6.3×10–1 6.4×10–1 9.6×10–1NEW 4.7×10–1 4.6×10–1 6.3×10–1
4*4*4. 22500*8
　ここで comm, up, down はそれぞれ，MPI による通信









たコンピュータは Intel Xeon E5-2698v3(16core)*2 を用いて
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